(ol 1 J
N a no XXIV Encuentro de Superficies y Materiales Nanoestructurados
2026 ii; 3, 4 y 5 de junio de 2026 - Campus UNSAM - San Martin, Buenos Aires

Autoensamblado de Nanoparticulas en Interfases Blandas
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Area temaética: B. Autoensamblado

La interfase entre dos soluciones electroliticas inmiscibles (ITIES) constituye un entorno ideal para el
autoensamblado de superestructuras bidimensionales de nanoparticulas con propiedades funcionales
ajustables [1,2]. En estos sistemas, la aplicaciéon de una diferencia de potencial entre las fases
permite modular la acumulacién interfacial de especies cargadas, dando lugar a superestructuras cuya
estabilidad y organizaciéon dependen de manera sensible de las condiciones fisicoquimicas. Comprender
los mecanismos moleculares que gobiernan la formacidn y estabilidad de estas estructuras es clave para
el disefio racional de nanomateriales basados en interfases blandas.

En este trabajo se presenta un estudio tedrico-computacional orientado a caracterizar monocapas y
multicapas de nanoparticulas ensambladas en ITIES. La metodologia se basa en Teoria Molecular [3],
que describe de manera consistente las contribuciones entrdpicas y energéticas a la energia libre del
sistema, incluyendo interacciones electrostaticas, estéricas y de van der Waals, asi como el equilibrio
acido-base de grupos ionizables. A partir de la minimizacidn de un funcional de energia libre se obtienen
perfiles de densidad de nanoparticulas, potenciales de fuerza media y magnitudes termodinamicas
que permiten identificar las configuraciones mas estables. Se analizan las condiciones bajo las cuales
emergen arreglos interfaciales en forma de monocapas y multicapas, en funcién de parametros como
la concentracion de sal, el pH y el potencial aplicado. En particular, se calculan isotermas de adsorcion
y curvas de capacitancia—potencial, estableciendo vinculos directos entre la estructura interfacial y
observables electroquimicos, y contribuyendo a una descripcidon molecular del autoensamblado de
nanoparticulas en interfases liquido—liquido polarizadas.
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